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infrared Photodissociation Spectroscopy of H+(CH30H)η~Ar(J7=1-3)
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【はじめに】水中におけるプロトンの移動度が異常に大きいのは,異なるイオン核をもつた
クラスター間の相互転換によリプロトンが移動するためであると解釈されている。この問題
に関連して,気相中における (H20)″H+や(CH30H)″+の構造が,赤外分光法により調べ
られている.ただし,(CH30H)がについて赤外スペクトルが実測されているのは,″=4お
よび 5のみである [1]。本研究では,光解離分光法が直接は適用できない (CH30H)″+
(“=1-3)の赤外スペクトルを,Ar原子を利用したメッセンジャー法により測定した。また,
密度汎関数理論 (DFT)計算を行い,Ar原子がOH伸縮振動に与える影響について検討した.
【実験と計算】イオンビームガイ ド型の光解離分光装置を用いて赤外スペクトルを測定した。
密度汎関数法 (B3LYP/cc―pVDZ)により最安定構造と理論赤外スペクトルの計算を行つた.
【結果と考察】 図 aにCH30H2+(η=1)の理論赤外スペクトルを示す。3518および 3599
cm lのバンドは,それぞれ,OH2+部分の対称および反対称伸縮振動である.DFT計算に
より得られた CH30H24 Arの最安定構造において,Ar原子は一方の OHに結合している。
この構造についての理論赤外スペクトルを図bに示す。Ar原子が結合したOHのバンドは,
CH30H2+の本のバンドの中央から 232 crl低波数側にシフトしている。CH3NH34_Arに
おける Ⅲヽ 伸縮振動の低波数シフトが約 30c「1であることと比較すると,CH30H2+のOH
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図.CH30H2+,CH30H24 Arの赤外スペ ク トル
